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 ا نانوساختار اكسيد اينديم بخواص الكترونيكياثر افزودنيهاي ايتريم و لانتانيم بر 
  اسپري پايروليز ومحاسبات اصول اوليه  روشاستفاده از

  
 4، عباس يوسفي3، محمد مهدي باقري محققي1سيد محمد حسيني، 2و1آبادحسين اصغررهنماي علي

  گروه فيزيك دانشگاه فردوسي مشهد1
  ك دانشگاه تربيت معلم سبزوارگروه فيزي2

  گروه فيزيك دانشگاه علوم پايه دامغان3
 شركت لعاب مشهد-موسسه تحقيقاتي پرطاووس4

 خواص الكترونيكي نانو ساختار اكسيد اينديم با استفاده از دو روش اسپري پايروليز و تقريب اثر افزودنيهاي ايتريم و لانتانيم بر – چكيده
 گاف انرژي بدست آمده از روش اسپري پايروليز . مطالعه شده است(DFT)ارچوب نظريه تابعي چگالي در چ(LDA+U)چگالي موضعي

گاف . يابد افزايش و كاهش مي4.05eV  و 4.3eVاست كه در اثر افزودنيهاي ايتريم و لانتانيم به ترتيب به  eV 4.1براي اكسيد اينديم،
  1.88eVاست كه در اثر افزودنيهاي ايتريم و لانتانيم به ترتيب به  eV 1.43يد اينديم،براي اكس انرژي بدست آمده از  نظريه تابعي چگالي

   . نتايج بدست آمده در توافق كامل با نتايج ديگران است .يابد افزايش و كاهش مي1.24eVو 

   نظريه تابعي چگالي، گاف انرژينانو ساختار اكسيد اينديم، اسپري پايروليز،  -كليد واژه

 

 مقدمه - 1

 مانند اكسيد اينديم در  (TCOs)اكسيدهاي رساناي شفاف 
بطوريكه از اند،دو دهه گذشته مورد توجه زيادي قرار گرفته

 و پنجره هاي خورشيديآنها در نمايشگرهاي تخت، سلول
 با افزودن قلع به اكسيد .شودهاي گسيل پايين استفاده مي

ر مرئي اينديم، هدايت الكتريكي و شفافيت آن در ناحيه نو
اي در به شدت افزايش يافته بطوريكه از آن بطور گسترده

. شودآوري نمايشگرها استفاده مي و فنالكترودهاي شفاف
 براي تهيه تركيباتي با خواص الكتريكي و اپتيكي تقاضاها

 كه با بنابراين سعي بر اين است. بهينه در حال افزايش است
خواص . رسيمافزودن ناخالصي هاي مناسب به اين هدف ب

 ساختاري و الكترونيكي اكسيد اينديم به صورت نظري
 [3-1] گروههاي تحقيقاتي بدست آمده استازبعضيتوسط 

-اكسيد خواص الكترونيكي اكسيد اينديم همراه باناخالصي. 

 و  (Freeman)توسط فريمن)Zn,Cd,Ga,Sn( هاي
دهد نتايج آنها نشان مي  [4].همكارانش گزارش شده است

ها  افزودن قلع به اكسيد اينديم چگالي حاملاثركه در 
گردد و  مي nنيمرساناي نوعافزايش يافته و اين تركيب 

-Burstein) نيز بواسطه اثر برشتين موس آنگاف انرژي

Moss)بيشر نتايج بدست آمده تاكنون،  .يابد  افزايش مي
هاي تجربي بوده كه در اين مقالات اثر اكسيد

Sn,Cd,Al,Sb وGaاكسيد اينديم بررسي شده است،  بر 
  نيمرسانايها، اين تركيبكه در اثر افزودن اين ناخالصي

 .[5,6]يابد شده و گاف انرژي افزايش ميnنوع 
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 اثر افزودنيهاي فوق به صورت نظري توسط گروه 
 بررسي شده است ولي تاكنون اثر ناخالصي [2]خودمان

 ي اولين بارفوق به صورت تجربي بررسي نشده است، و برا
  . شودي انجام م در سطح جهاناست كه

   اسپري پايروليزروشلايه نشاني به  - 2
در روش لايه نشاني اسپري پايروليز، درابتدا محلول اسپري 
و بستر آماده شده و در نهايت لايه نشاني با اين روش انجام 

 از تركيبات اوليهبراي تهيه محلول . شودمي
In(NO3).4H2O،Y(NO3).5H2Oو N3O9La.6H2O       
  مقدار بهدر ابتدا محلول اكسيد اينديم . استفاده شده است

cc200  عدد بشر 12 تهيه شده و در داخل cc 20 در هر ،
در مرحله بعد . شود ريخته ميcc15 يك به اندازه

 هر كدام N3O9La.6H2O    وY(NO3).5H2Oافزودنيهاي 
به داخل  %33و % 20،%15،%10،%5،%0 هاي اتمي با نسبت

براي آماده سازي محلول .شوندشش عدد بشرافزوده مي
شفاف و بدون ذرات حل نشده، به مدت نيم ساعت با 

لايه . شوند زده مي هماستفاده از آهنرباي يك سانتيمتري به
 آهنگ اسپري     درجه سانتيگراد و با500نشاني در دماي 

cc 10 ز  سانتيمتري و با فشار گا36بر دقيقه از فاصله
براي مشخصه يابي ساختاري .  انجام شده استbar3حامل 
در نهايت .  از آنها تهيه شده استXRDها طيف نمونه

براي اندازه گيري خواص اپتيكي، طيف اپتيكي تراگسيلي و 
 بسامدهاي فرابنفش تا مادون جذبي تمام نمونه ها در گستره

 اندازه UV-Visقرمز با استفاده از دستگاه طيف سنج 
هاي ي شده ، كه براي اختصار در اين مقاله فقط طيفگير

  .اتمي آورده شده است% 15جذبي با درصد ناخالصي 

  روش انجام محاسبات - 3
 (LDA+U)با تقريب چگالي موضعيمحاسبات اين مقاله 

با  (DFT)در چارچوب نظريه تابعي چگالي
چندين روش  .[7]است  صورت گرفتهWien2kافزار نرم

وجود دارد كه در اينجا  ما ) سيل هوباردپتان (Uبراي تعيين 
 كه توسط آنيسيموف (SIC)از تصحيح خود بر هم كنشي 

در  . [8]ايمو همكارانش معرفي شده است، استفاده كرده
 انرژي كل به صورت زير نوشته مي LDA+USICروش 
 :شود
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N اشغال اوربيتال   تعداد كل الكترونها بوده و l ام با
 ، در (U)براي تعيين پتانسيل هوبارد  .باشدمي اسپين 

 انجام LDA (Ueff=0eV)ابتدا محاسبات را با تقريب 
     مطابقIn-4dتقريب موقعيت نوارهاي در اين .داديم

 ، ولي با توجه به دارد قرار -eV 12 ، در محدوده1شكل 
       موقعيت اين نوارها در طيف تجربي كه در موقعيت

eV 15-مقدار [9] قرار دارند ، U را در تقريب 
LDA+Uدهيم تا موقعيت نوارهاي آنقدر تغيير مي      

In-4d در محدوده1 مطابق شكل eV 15-در . قرار گيرد 
آيد، كه محاسبات  بدست ميUeff=8.98eVاين حالت 

در نظر  kتعداد نقاط  .اين مقاله بر اساس اين مقدار است
تين، با توجه  هاي مافين  شعاع كره بوده و1000گرفته شده 

            وRMT(In)= 2.0 au ها به طول پيوند اتم
1.6au RMT(O)=جداسازي براي. اند   انتخاب شده 
هاي مغزي انرژي، مرز جدايي  هاي ظرفيت از حالت حالت

 در نظر -.Ry  07هاي ظرفيت و مغزي برابر بين الكترون
  .است گرفته شده

σ,mn

σ
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  با استفاده از دو In2O3چگالي حالت هاي بدست آمده براي :1شكل 

 .LDA+U  وLDAتقريب 

اكسيد اينديم ساختار مكعبي داشته و  متعلق به گروه  
 اتم قرار 80 بوده ودر سلول اوليه آن Ia3(206) فضايي 

در انجام اين محاسبات ،ابتدا ثابت شبكه و موقعيت  .دارد
هاي اتمي را نسبت به انرژي شبكه بهينه كرده، و نتايج 

. يمادهآور بدست  با اين پارامترهاي جديدساختار نواري را
 . آورده شده است1نتايج بدست آمده در جدول 

 ،In2O3 ثابت هاي شبكه محاسبه شده براي: 1 جدول

In1.5Y0.5O3و  In1.5La0.5O3 و مقايسه آنها با نتايج 
  .ديگران

                                       
 نظري[1]      نظري[11]       تجربي[10]        دراين كار                تركيبات

In2O3             10.057     10.121    10.117    10.08 
In1.5Y0.5O3     10.187         -               -            - 
In1.5La0.5O3    10.446         -               -            - 

 
 نتايج  - 4

نتايج بدست آمده را در دو زمينه تجربي و 
 با با يكديگر وداده ومورد بررسي قرار ) نظري(محاسباتي

  .كنيمايسه مينتايج ديگران مق

 نتايج تجربي  -4-1 

 نيمرساناي نوع ،اكسيد اينديمهاي نازك رساناي شفاف لايه
nمستقيم اپتيكي در حدود       بوده و يك گاف انرژي 

3.5-3.75eVبا افزايش دما و افزودن البته  [12]. دارد

 نتايج بدست آمده توسط .ناخالصي اين مقدار تغيير مي كند
دهد  با روش اسپري پيروليز نشان ميپراداپ و همكارانش
 درجه سانتيگراد، گاف 400 تا 300كه با افزايش دما از 

به عبارتي . [13]كند تغيير ميeV3.7 تا eV 3.1انرژي از 
 درجه سانتيگراد دما، گاف انرژي 100به ازاي افزايش هر 

 همانطور كه در بالا توضيح .كند تغيير ميeV 0.6به اندازه 
 از تايج بدست آمده در اين قسمت با استفاده ن، داده شد

 درجه 500 در دماي روش لايه نشاني اسپري پايروليز
تغييرات  2در شكل .   استUV-Vis دستگاه  وسانتيگراد
(αhν)2  بر حسب انرژي براي In2O3 ، In1.85Y0.15O3 

انرژي گاف . نشان داده شده است In1.85La0.15O3 و
 مي باشد، كه در eV 4.1قدار، مIn2O3بدست آمده  براي 

 همانطور . نتايج پراداپ و همكارانش استتوافق خوبي با
نشان داده شده است، در اثر افزودن (a)  -2كه در شكل 

        به eV4.1  گاف انرژي ازIn2O3 به Yاتمي % 15

eV 4.32با توجه به شكل . يابد افزايش مي-(b)  در اثر
 به eV4.1  گاف انرژي ازIn2O3 به Laاتمي % 15افزودن 
   eV 4.05دليل افزايش و كاهش گاف . يابد كاهش مي

. باشد ميLa و Y با Inانرژي، متفاوت بودن شعاع يوني 
 نشان داده شده است، در اثر 1همانطور كه در جدول 

يير كرده، و با غافزودن ناخالصي هاي فوق، ثابت شبكه ت
با توجه   . كندير مي گاف انرژي نيز تغي،تغييرات ثابت شبكه
ژي، مي توان خواص حسگري خوبي را به تغيرات گاف انر

  .بيني كردپيش تركيبات براي اين
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 In1.85Y0.15O3 ، (a) بر حسب انرژي براي  2(αhν)تغييرات :2شكل 

  In2O3 . و مقايسه آنها باIn1.85La0.15O3(b) و
 
  )نظري(نتايج محاسباتي  2- -4

 بدست آمده از محاسبات نظريه تابعي چگالي ساختار نواري
 ، In2O3 براي (LDA+U)با تقريب چگالي موضعي

In1.5Y0.5O3و  In1.5La0.5O3 نشان داده شده 3 در شكل 
 نوار بيشينه به عنوان  در اين شكل، انرژي صفر.است

، (a)-3 با توجه به شكل.ظرفيت در نظر گرفته شده است
 ، Γ در نقطه In2O3  راي بگاف انرژي مستقيم بدست آمده

eV1.43 محاسباتي بسيار مطلوبي گاف انرژياست، كه 
 [3] استنتايج محاسباتي كارازهانف و همكارانشنسبت به 

 .اندرا براي اين تركيب بدست آوردهeV1.1كه مقدار 
نشان داده شده است، در اثر (b)  -3همانطور كه در شكل 

 eV    به     eV1.43  گاف انرژي ازIn2O3 به Yافزودن 
در اثر  (c)-3با توجه به شكل . يابد افزايش مي1.88

 eV    به eV1.43  گاف انرژي ازIn2O3 به Laافزودن 
 روند افزايش و كاهش  جالب اينكه.يابد كاهش مي1.24

گاف انرژي در دو روش تجربي و محاسباتي كاملا يكسان 
  .  بوده ودر توافق كامل هستند

 

 

 
 ،In2O3 (b)  (a)ر نواري بدست آمده براي ساختا:3شكل 

In1.5Y0.5O3و   .  In1.5La0.5O3 (c)    
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 رييگ نتيجه - 5

اثر   وخواص الكترونيكي نانو ساختار اكسيد اينديم
با استفاده از دو روش افزودنيهاي ايتريم و لانتانيم بر آن 

 در (LDA+U)اسپري پايروليز و تقريب چگالي موضعي
.  مطالعه شده است(DFT)ليچارچوب نظريه تابعي چگا

گاف انرژي بدست آمده از روش اسپري پايروليز براي 
است كه در اثر افزودنيهاي ايتريم و  eV 4.1اكسيد اينديم،

 افزايش و كاهش 4.05eV  و 4.3eVلانتانيم به ترتيب به 
 گاف انرژي بدست آمده از  نظريه تابعي چگالي. يابدمي

 كه در اثر افزودنيهاي است eV 1.43براي اكسيد اينديم،
 1.24eV  و 1.88eVايتريم و لانتانيم به ترتيب به 

روند افزايش و كاهش گاف   .يابدافزايش و كاهش مي
انرژي در دو روش تجربي و محاسباتي كاملا يكسان بوده و 

  .در توافق كامل با نتايج ديگران است
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The effect of Y and La dopants on electronical properties of indium oxide 
nanostructure by using spray pyrolysis method and first principles 

calculations 
H. A. Rahnamaye Aliabad1,2, S. M. Hosseini1, M. M. Bagheri- Mohagheghi 3 and A. Youssefi4 
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        4Par-E-Tavous Research Institute, Mashhad glaze Co., Mashhad 

Abstract- We have studied, the effect of Y and La on electronical properties of In2O3 nanostructure by using two methods 
spray pyrolysis metod and Local density approximation (LDA+U  )based on the density functional theory (DFT). Obtained 
energy gap for In2O3 by spray pyrolysis is 4.1 eV so that the effect of Y and La increases and decreses band gap to 4.3 eV and 
4.05 eV respetively. Obtained energy gap for In2O3 by density functional theory (DFT) is 1.43 eV so that the effect of Y and 
La increases and decreses band gap to 1.88 eV and 1.24 eV respetively. The results of obtained is good agreement with 
others. 

Keywords: nanostructure of In2O3,spray pyrolysis, density functional theory, energy gap 
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